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Тонкие пленки нитрида алюминия ча-
сто применяют в качестве буферного 
слоя при выращивании полупроводни-
ковых многослойных гетероструктур 
на основе нитрида галлия на крем-
ниевой подложке с целью миними-
зации напряжений между подложкой 
и пленкой. Важной задачей является 
изучение электронных и структур-
ных свойств тонких пленок нитрида 
алюминия. С помощью первоприн-
ципных расчетов в рамках теории 
функционала плотности проведено 
теоретическое исследование свойств 
Al−терминированной поверхности 
AlN(0001). Осуществлены расчеты 
поверхностной энергии указанной 
поверхности при различных значениях 
деформации растяжения и сжатия. 
Показано, что при рассмотренных в 
статье значениях деформации поверх-
ностная энергия уменьшается в случае 
сжатия ячейки и увеличивается в слу-
чае растяжения. Получены значения 
поверхностной энергии, которые по-
зволили рассчитать значение поверх-
ностного напряжения. В рамках теории 
эластичности для случая свободного 
роста рассчитана кривизна поверх-
ности пленки нитрида алюминия для 
различных значений толщины этой 
пленки. Установлено, что полученные 
расчетные значения кривизны близки 
к известным экспериментальным дан-
ным.
Ключевые слова: тонкие пленки, 
полупроводниковые гетероструктуры, 
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Введение
Одним из важнейших на-
правлений современных высоких 
технологий является получение 
многослойных полупроводнико-
вых наноструктур (МПНС) [1] с 
заданными параметрами и про-
гнозируемыми свойствами. В по-
следние десятилетия в мире резко 
возрос интерес к широкозонным 
материалам (AlGaN, GaN, SiC, 
алмаз), которые рассматривают 
как перспективные полупрово-
дниковые материалы для изго-
товления новых электронных и 
оптоэлектронных приборов. Среди 
материалов этого класса можно 
выделить нитрид галлия, который 
обладает уникальными свойства-
ми и является общепризнанным 
полупровод никовым материалом 
следующего поколения. К настоя-
щему времени нитрид галлия ис-
пользуют в промышленном произ-
водстве светоизлучающих диодов, 
работающих в областях спектра 
синего и зеленого свечения. 
Сейчас происходит быстрое 
развитие технологий синтеза 
структур на основе широкозонных 
материалов, предназначенных для 
получения СВЧ−приборов нового 
качества. Многослойные структу-
ры на основе широкозонных полу-
проводников потенциально имеют 
ряд существенных преимуществ 
при использовании их в каче-
стве материала для производства 
СВЧ−транзисторов, что позволяет 
кардинально улучшить параме-
тры как СВЧ−транзисторов, так и 
интегральных схем. Важным каче-
ственным преимуществом нитри-
да галлия перед другими широко-
зонными материалами является 
уже существующее промышлен-
ное производство многослойных 
структур на его основе, что обе-
спечивает широкие возможности 
вариации зонной структуры при-
боров, получение двухмерного 
электронного газа (2DEG) с высо-
кими параметрами. 
При выращивании гетеро-
структур с наноразмерными тол-
щинами слоев принципиально 
важным является понимание на 
микроскопическом уровне струк-
туры границ раздела (интерфей-
сов) и начальной стадии роста. 
С точки зрения технологического 
применения наиболее удобным ти-
пом подложки для выращивания 
нитрида галлия является крем-
ний, поскольку это недорогой ма-
териал, повсеместно применяемый 
в микроэлектронике. Кроме того, 
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его можно получать в виде пластин большого диаме-
тра. Однако нитрид галлия и кремний имеют суще-
ственное различие в коэффициентах термического 
расширения, что приводит к значительному прогибу 
МПНС при охлаждении до комнатной температуры 
и формированию сильных растягивающих напря-
жений в слое нитрида галлия. Результатом фор-
мирования растягивающих напряжений является 
растрескивание слоя нитрида галлия вдоль направ-
лений {11
−
00}. С целью минимизации напряжений 
между подложкой и пленкой и совершенствования 
свойств пленки при выращивании нитрида галлия на 
кремнии часто применяют буферный слой нитрида 
алюминия, который, в свою очередь, характеризует-
ся собственными значениями механических напря-
жений и кривизны поверхности [2]. Таким образом, 
для понимания процесса формирования МПНС на 
атомарном уровне становится важным иметь пред-
ставление об электронных и структурных свойствах 
получаемых буферных пленок нитрида алюминия на 
поверхности кремния.
Цель работы — исследование в рамках перво-
принципного подхода кривизны пленочной структу-
ры AlN в зависимости от ее толщины и остаточного 
стресса, возникающего при эпитаксиальном росте 
на подложке Si(111), а также проведение первоприн-
ципных расчетов Al−терминированной поверхности 
AlN(0001).
Методика расчета
Исследование проводили в рамках теории функ-
ционала электронной плотности с использованием 
базиса плоских волн и PAW−потенциалов [3]. Для 
расчетов применяли программный комплекс VASP 
[4]. Для описания обменно−корреляционного взаи-
модействия было выбрано приближение локальной 
электронной плотности (ЛЭП). Для релаксации сил, 
действующих на ионы, использовали метод сопря-
женных градиентов. Динамическую релаксацию 
атомов проводили до тех пор, пока изменение полной 
энергии системы не становилось меньше 0,001 эВ. 
При этом остаточные силы, действующие на ионы, 
были меньше 0,1 эВ/нм. Энергию обрезания бази-
са плоских волн полагали равной 500 эВ. Расчеты 
электронной структуры осуществляли интегриро-
ванием в зоне Бриллюэна с использованием k−сетки, 
построенной по методу Монкхорста—Пака [5]. Раз-
мерность k−сетки для моделирования интерфейсов 
— 11 × 11 × 1. Представленные выше значения для 
перечисленных параметров расчетной схемы были 
достаточны для обеспечения надежности получен-
ных результатов.
Результаты и их обсуждение
Прежде всего были рассчитаны равновесные 
периоды решетки AlN в структуре вюрцита. Полу-
ченные значения периода решетки AlN (a = 0,309 нм, 
c/a = 1,6) хорошо согласуются с экспериментальными 
значениями (a = 0,311 нм, c/a = 1,6) [6]. При этом эф-
фективный период решетки для поверхности Si(111), 
на которой чаще всего выращивают AlN, составляет 
a′Si = 0,382 нм. Таким образом, рассчитанный период 
решетки AlN на 19 % меньше эффективного периода 
решетки кремния, что совпадает с эксперименталь-
ным значением рассогласования периодов решеток 
[7]. Столь сильное несовпадение параметров реше-
ток приводит к возникновению в пленке AlN из-
быточного поверхностного стресса, который играет 
ключевую роль в деформации пленки и приводит к 
ее искривлению.
Для моделирования свойств пленки AlN, фор-
мируемой на подложке Si(111) рассматривали по-
верхность Al(0001), образование которой на такой по-
верхности Si наблюдали экспериментально [7]. В рас-
четах поверхностной энергии поверхность Al(0001) 
моделировали с помощью суперячейки размерно-
стью (1 × 1) в плоскости XY, состоящей из 9 атомных 
слоев (5 слоев алюминия и 4 слоя азота). Толщину 
вакуумного слоя выбирали таким образом, чтобы 
две поверхности, образованные верхним и нижним 
атомными слоями (слэб), не взаимодействовали друг 
с другом из−за периодических граничных условий. 
Был проведен расчет поверхностной энергии для Al−
терминированной поверхности (0001) AlN. Поскольку 
суперячейка состоит из неравного количества атомов 
двух типов, расчет поверхностной энергии проводили 
по формуле для нестехиометричных слэбов [8]:
   (1)
где ENslab — полная энергия суперячейки, NAl, NN — 
количество атомов алюминия и азота в суперячей-
ке соответственно;  — химический потенциал 
структуры AlN в расчете на пару атомов Al—N; µN — 
химический потенциал азота в структуре молекулы 
N2 в расчете на один атом; S — площадь поверхност-
ной кристаллической ячейки.
Расчетное значение поверхностной энергии по-
верхности AlN(0001)—Al для равновесного периода 
решетки AlN составило 5,7 Дж/м2, что хорошо со-
гласуется с результатом первопринципного расчета, 
проведенного авторами работы [9], где было получено 
значение 5,68 Дж/м2.
Деформацию решетки моделировали с помо-
щью изменения периода решетки поверхностной 
элементарной ячейки AlN: −2 %, −1 %, 0, +1 %, +2 %. 
Рассчитанные значения поверхностной энергии при-
ведены ниже.
 Изменение Поверхностная 
 параметра решетки, % энергия S, Дж/м2
 −2 5,57
 −1 5,63
 0 5,70
 1 5,74
 2 5,75
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Эти значения позволяют определить поверх-
ностное напряжение (стресс) по формуле
  (2)
где e — деформация поверхности. Рассчитанное зна-
чение производной dε/de составило 5,59 Дж/м2. Таким 
образом, значение поверхностного напряжения, рас-
считанное по формуле (2), составило 11,29 Дж/м2.
Рассчитанное значение поверхностного напря-
жения пленки позволяет провести сравнительный 
анализ кривизны пленочной структуры AlN в зави-
симости от ее толщины и остаточного стресса, воз-
никающего при эпитаксиальном росте на подложке 
Si(111) в рамках классической теории (3).
Для оценки кривизны пленки в зависимости от 
ее толщины и остаточного стресса использовали сле-
дующее соотношение, полученное в рамках теории 
эластичности:
  (3)
где индексами «f» и «s» обозначены параметры плен-
ки и подложки соответственно; gf — остаточный 
стресс в пленке; hf, hs — толщина пленки и подложки 
соответственно; Es, ν — модуль Юнга и коэффициент 
Пуассона подложки; k — кривизна пленки.
При этом предполагали, что толщина пленки 
мала по сравнению с толщиной подложки (hf  hs) 
и что в пленке отсутствуют какие−либо объемные 
дефекты (g−const). На рисунке представлена зависи-
мость кривизны k поверхности пленки от ее толщи-
ны hf при свободном росте AlN на подложке кремния 
AlN/Si. При построении этой зависимости исполь-
зовали следующие параметры AlN, согласно экс-
периментальным данным: hs = 200 нм, E = 308 ГПа 
(T = 300 К), ν = 0,287. Рассчитанные значения кри-
визны пленки AlN близки к экспериментально 
наблюдавшимся значениям кривизны тонких пленок 
AlN, выращенных на подложке кремния [10].
Заключение
С помощью первопринципных расчетов иссле-
дована зависимость поверхностной энергии поверх-
ности AlN(0001)—Al от поверхностной деформации. 
Показано, что деформация сжатия поверхностных 
ячеек приводит к уменьшению поверхностной энер-
гии AlN(0001)—Al, в то время как деформация рас-
тяжения — к увеличению поверхностной энергии. 
Полученные значения поверхностной энергии по-
зволили оценить поверхностное напряжение тонкой 
пленки AlN в случае свободного роста. В рамках 
теории эластичности проведена оценка кривизны 
пленки AlN на подложке кремния в зависимости 
от толщины пленки AlN для случая свободного 
роста.
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Зависимость кривизны пленки AlN от толщины пленки для 
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Abstract. Study of the electronic and structural properties of AlN thin 
films is an important problem because these films are widely used as 
buffer layers for GaN−based semiconductor heterostructures growth 
on Si substrates. In this paper we performed a theoretical investigation 
of the properties of Al−terminated AlN(0001) surface in the framework 
of density functional theory. Ab initio calculations allowed us to study 
the impact of in−plane lattice strain on the surface energy of this sur-
face. We show that the presence of the compressive strain leads to a 
decrease of the AlN(0001) surface energy while tensile strain increases 
the surface energy of this surface. Surface energy values allowed us 
to calculate the stress value of the surface under investigation. Also 
we calculated the curvature of the AlN surface as a function of film 
thickness for free growth. The resultant curvature values are in a good 
agreement with known experimental results.
Key words: thin films, semiconductor heterostructures, first principles 
calculations.
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